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телей заряда. В настоящей работе изучено влияние замещения железа кремнием 
на кислородную нестехиометрию и транспортные свойства феррита стронция. 
Синтез сложных оксидов SrFe1–xSixO3– (x=0, 0.05, 0.1, 0.15, 0.2, 0.3) выпол-
нен твердофазным методом. Согласно данным рентгеновской дифракции, об-
разцы с x < 0.3  являются однофазными и имеют структуру кубического перов-
скита (пр. гр. 3Pm m ), в то время как в оксиде состава  
SrFe0.7Si0.3O3– наблюдается примесь силиката стронция. Измерения содержания 
кислорода и электропроводности оксидов выполнены при 800–950 C в интер-
вале парциальных давлений кислорода от 10
–19
 до 0.5 атм. Анализ эксперимен-
тальных результатов позволил разделить  парциальные вклады ионов кислоро-
да, электронов и дырок в проводимость, определить соответствующие энергии 
активации, рассчитать концентрации и подвижности носителей заряда. Уста-
новлено, что ионная проводимость уменьшается с повышением содержания 
кремния при неизменной энергии активации, величина которой (~ 0.7 эВ) ха-
рактерна для ионного транспорта в перовскитах. Такое поведение может быть 
обусловлено уменьшением концентрации подвижных вакансий кислорода 
вследствие их блокирования кремнием. Показано, что электронная проводи-
мость, в отличие от ионной, слабо зависит от содержания кремния. Низкие зна-






) и ее слабая активаци-
онная зависимость (~ 0.02 эВ) указывают на поляронный механизм переноса.  
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Описание вклада каждой орбитали в дифференциальную проводимость ста-
новится более полным и достаточным для описания экспериментальных дан-
ных при учете орбитальной поляризации. На основе эксперимента [1], в кото-
ром определялась намагниченность одиночного атома кобальта на немагнитной 
металлической подложке, был произведен расчет дифференциальной проводи-
мости. Полученные результаты хорошо согласуются с экспериментальными 
данными. 
В данной работе была рассмотрена система Pt подложка – атом Co – щуп с 
одной внешней орбиталью. Наибольший вклад в общую проводимость осу-
ществляется из перехода щуп-примесь-подложка, так как основная гибридиза-
ция между примесным атомом и щупом происходит вдоль оси z. Для более точ-
ного описания системы были рассмотрены прямые и непрямые возбуждения. 
Была произведена оценка изменения свойств системы в зависимости от относи-
тельного положения элементов системы. Прямые возбуждения были хорошо 
изучены в работе [2], непрямые возбуждения, совершающиеся с разных орбита-
лей примеси, возможны, благодаря внутриатомному взаимодействию, влияние 
которого на непрямые процессы было рассмотрено в данной работе. 
Результаты моделирования показали, что гибридизация с орбиталью щупа 
влияет на положение (сдвиг) пика относительно уровня Ферми и на его ампли-
туду. Вклад непрямой проводимости определен из взаимодействия щупа и при-
месной орбитали. Интенсивность данного вклада определяется гибридизацией с 
орбиталями подложки. Чтобы изучить роль кулоновского межорбитального и 
обменного взаимодействий, были проведены расчёты с различными значениями 
внутриузельного кулоновского и межорбитального обменного взаимодействий. 
Было показано, что величина JH главным образом определяет интенсивность 
общей проводимости, которая почти исчезает в случае слабой гибридизации, а 
кулоновское взаимодействие влияет на ширину зоны между минимумами. Для 
орбиталей xz(yz), обладающих сильной гибридизацией с подложкой, вышеопи-
санное влияние усиливается. 
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